













溶解 ･蝕解 しそれ に伴 う興味深 い多 くの物性 が現 れ ることが報告 されている｡
分子軌道 法 に よる計算結果 よ りバ ン ドギ ャップは 2重結合 と 1重結合の長さの差や､
モ ノマー間 のね じれの角度 に依 存 す る こ とが予想 されている｡又ポ リアセチレンの実験
結 果 か らポ リマー鎖 間距離 に よ って もバ ン ドギ ャップが変化することが分かっている｡
常 圧 力下において もバ ン ドギ ャ ップ は これ ら3つ の効果の和で表わせる｡新 しい導電性
高分子 の分子設計 をす る上 で もバ ン ドギ ャ ップ に対 するこれら3つの効果のウェイ トを
求 め る ことは重 要 であ る｡
本研究で は PTのバ ン ドギ ャ ップの圧 力変化 に興味をもち､電解重合法で作成 したP
Tに ダイヤモ ン ドア ンビルセル を用 いて高圧 力 を加 えた｡その結果バ ン ドギャップが低
エ ネル ギー側 に シフ トする ことが分 か った｡ PATのフイルムで も同様の効果を確認 し
た｡ ポ リ (3-へ キ シルチ オ フ ェ ン) (以下 PHT)を トルエ ンに溶解 して圧力を加え
た ところ lGPa未 満でバ ン ドギ ャ ップ は急激 に低エネルギー側にシフ トする部分 と､
穏 やか に変化 す る部 分 とが共 存 す る ことが分か った｡急激に変化する部分は lGPa以
降 で は フ ィル.ムの ときと同 じ圧 力依 存性 を示す ことが分かった｡
以 上 の実験 結果 とX線構造解 析 に よる類推 よ り､
･PTのバ ン ドギ ャ ップは､ポ リマ ー鎖 間相互 作 用の比率がPATと比較 して高い｡
･PHTは トルエ ンに溶解 す る と き 1本 1本の ポ リマー鎖がば らばらになるのではな く､
ポ リマー鎖が少 な くとも数 10本 程 度 ずつ 固 ま って フィブ リルを形成する｡従 って溶液
の ときで もポ リマー鎖聞相互作 用 は無 視 で きず ､ フ イルムと本質的な通いが無いことが
分 か った｡ ただ しフ ィブ リルの表 面 と内部 のポ リマー鎖 とでは圧力に対する振る舞いが
異 な り､ フ ィブ リル の表面 ではモ ノマー 同士 の ね じれ角が圧力に対 して敏感 に反応する
が ､ フ ィブ リル内部 の ポ リマー鎖 は鎖 間相 互作 用 でお互いに束縛 されてお りモノマー同
士 の ね じれ角 は圧 力 であ ま り変 化 しな い｡ この ことから吸収スペ ク トルに 2つの成分が
共 存 す る ことが説 明 で きる｡
11.C,Si結合電子密度とⅩ線禁制反射の温度依存性














































今回､これらと同 じ結晶構造を持つ MnAIGeと MnGaGeの電子帯捕道を
SelトConsistentAPW法により計算 し､Mn2Sb等との比較を行なった｡
これらは M(2)/siteを非槌性イオンである Alあるいは Gaで置換されているため磁性を
担う原子は H(1)siteの Mnのみで､HodentはすべてC軸方向を向く強故性体である｡
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